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中文摘要
中文摘要
生物高分子是生命的最基本组成，比如，多肽。多肽是自然界中的能够自组装
成有序纳米结构的二聚体。文[Sandi Klavzar, Jernej Rus, Stable traces as a model for
self-assembly of polypeptide nanoscale polyhedrons, MATCH Commun. Math. Comput.
Chem. 70 (2013) 317-330.] 和 [Gasper Fijavz, Tomaz Pisanski, Jernej Rus, Strong traces
model of selfassembly of polypeptide structures, MATCH Commun. Math. Comput.
Chem. 71 (2014) 199-212.]分别引入了图的 double trace 和 strong trace 并提供了
数学上的多肽纳米结构的自组装模型。本文中，我们介绍了图 G = (V;E) 的 E1-
antiparallel strong trace，即：图 G 的一个 strong trace 且只有 E1  E 是反向边。假
设图 G = (V;E) 和边子集 E1，我们主要考虑了当边子集 E1 是 G 的独立边集，G 中
某条路的边集，和 G 中某个森林的边集时，G 存在一个 E1   antiparallel strong trace
的条件。根据 E   restricted strong trace 存在性定理，我们设计了一个算法并计算了
若干多面体结构所有的 strong traces；我们定义了图的反平行数，证明了含最少反向
边的 E   restricted strong traces 反向边一定是森林，并设计了算法计算图的反平行
数。
关键词：自组装；double trace；strong trace；反向边数
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Abstract
Abstract
Biopolymer is the most basic part of life. For example: polypeptides, those are
natural polymers, which can be self-assembled into ordered nanostructures. The stable
trace and strong trace were introduced in [Sandi Klavzar, Jernej Rus, Stable traces as a
model for self-assembly of polypeptide nanoscale polyhedrons, MATCH Commun. Math.
Comput. Chem. 70 (2013) 317-330.] and [Gasper Fijavz, Tomaz Pisanski, Jernej Rus,
Strong traces model of selfassembly of polypeptide structures, MATCH Commun. Math.
Comput. Chem. 71 (2014) 199-212.], respectively, to provide the underlying mathematical
model for self-assembly of polypeptide nanostructures. In this paper, we introduce the
E1-antiparallel strong trace of a graph G = (V;E), which is a strong trace of G with only
the edges of E1  E are traversed in the opposite direction. Given a graph G and its edge
subset E1, the main purpose of the paper is to consider under which conditions G has an
E1-antiparallel strong trace, and we solved it in the case that E1 is an independent edge
set, E1 induces a path and forest of G, respectively. according to the existence theorem
of E   restricted strong trace, we designed an algorithm to calculate the number of
E   restricted strong trace of polyhedrons.we dened the Anti(G) and proved that the
antiparallel edges of E  restricted strong trace with the smallest number of antiparallel
edges induce a forest and designed an algorithm to calculate the Anti(G).
Key words: self-assembly;double trace;strong trace;Anti(G)
II
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
目 录
目 录
中文摘要 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . I
英文摘要 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . II
中文目录 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . III
英文目录 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . V
第 一 章 引言 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.1 研究背景 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.2 研究目的 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
1.3 基本定义 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
第 二 章 几乎平行 Strong Trace . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 8
第 三 章 E-Restricted Strong Trace . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
3.1 理论结果 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
3.2 算法及其实现 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15
3.3 若干例子 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16
第 四 章 图的反平行数 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
4.1 定义和定理 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
4.2 算法及其实现 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
4.3 若干例子 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24
参考文献 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28
附录 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31
作者在读研期间完成的文章目录 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 45
III
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
目 录
致谢 . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46
IV
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
目 录
Contents
Chinese Abstract I
English Abstract II
Chinese Contents III
English Contents V
1 Introduction 1
1.1 Research Background . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 1
1.2 Research Purposes . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 3
1.3 Basic Denition . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 4
2 Almost Parallel Strong Trace 8
3 E-Restricted Strong Trace 14
3.1 Theoretical Results . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 14
3.2 Algorithm and Implementation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15
3.3 Some Examples . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 16
4 the Antiparallel Number of Graph 21
4.1 Denitions and Theorems . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 21
4.2 Algorithm and Implementation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 22
4.3 Some Examples . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24
References 28
V
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
目 录
Appendices . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 31
Publications . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 45
Acknowledgements 46
VI
厦
门
大
学
博
硕
士
论
文
摘
要
库
第 一 章 引言
第 一 章 引言
1.1 研究背景
自组装（self-assembly）被视为跨学科概念，是指基本结构单元(分子，纳米材料，
微米或更大尺度的物质）自发形成有序结构的一种技术。在自组装的过程中，基本结
构单元在基于非共价键的相互作用下自发的组织或聚集为一个稳定、具有一定规则几
何外观的结构。自组装过程并不是大量原子、离子、分子之间弱作用力的简单叠加，
而是若干个体之间同时自发的发生关联并集合在一起形成一个紧密而又有序的整体，
是一种整体的复杂的协同作用 [1]。
多核苷酸和多肽是两种可设计的天然聚合物，早已被公认为纳米技术的基石 [2]，
根据碱基配对规则，从第一个DNA立方体 [3]诞生到DNA棱柱结构出现 [4],可以看出，在
设计的复杂三维结构上，DNA是一种易于处理的分子 [5]。之后，通过融合蛋白质寡聚
结构域(结构域是生物大分子中具有特异结构和独立功能的区域，特别指蛋白质中这
样的区域)，得到了一些对称的多肽纳米自组装结构 [6]。另一方面，DNA 多面体的数
学模型被提出，同时，相应的多面体链环的不变量的计算也揭示了DNA多面体的特
性 [7] [8] [9] [10]。自组装原理设计不仅对于DNA是一个重大挑战，而且对于蛋白质纳米结
构也是如此 [11]。与DNA纳米结构相比 [12]。多肽自组装成蛋白质纳米结构是基于协同和
长程作用，发展缓慢，但具有更多通用的功能性 [13]。
有关DNA自组装的正四面体结构 [14], [15], 立方体结构 [3], [16],正八面体结构 [17], 正十
二面体结构 [18],和正二十面体结构 [19] [20]的设计的自组装问题的研究结果已发表。1998
年，作者R.L.Duda 在Cell 杂志上第一次发表了与之相关的构建拓扑链环蛋白质的结
果 [21]。
2013年，作者 Gradisar Helena等 [22]用一个自组装单链多肽四面体提出了简单的
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拓扑结构为基础的方法，他们用卷曲螺旋二聚体模仿DNA双链作为构建模块，见
图1.1 [23]。与DNA双链不同的是，DNA是反向平行的，卷曲螺旋二聚体采用平行或平
行的方向，扩大了可设计拓扑数量。这些里程碑式的发现可能会推动生物技术的重大
发展，因为他们基于正交相互作用的多肽段为构建新的拓扑多肽折叠提供了基础，因
此，研究基本的数学模型对自组装多肽纳米结构的设计具有重要意义。
图 1.1 12长的卷曲螺旋二聚体肽链（包括4个平行二聚体和2个反平行二聚体)
图 1.2 (1)一条肽链的路径形成四面体示意图 (2)四面体折叠的分子模型
具体来讲，用12个卷曲螺旋二聚体的肽链自组装，沿着正四面体的六个边，每个
边恰好经过两次，这样就形成一个上述结构，见图1.2 [23]。生物工程上，稳定的性质才
有更好的应用价值，需要建立数学模型论证稳定的结构。2013 年，Klavzar 等 [24]作者
提出 stable trace （定义见预备知识）的概念，并指出，若图 G 存在 stable trace 当且
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仅当图 G 的最小度不小于3。然而，后来他们发现，当图 G 中某个点的度数大于5 度
时，模型并不能保证稳定的结构，如图1.3
图 1.3 stable trace 中的不稳定6度点
若形成图中的 v 点状，则上下两部分会分开，在分子力作用下不能保持稳定性，
多肽会在 v 点散开。于是,Gasper,Fijavz 等 [25] 提出另外一个概念 strong trace ，并且
证明每个连通图至少存在一个 strong trace 。
1.2 研究目的
由于二聚体有两种：平行二聚体(parallel dimer) 和反平行二聚体(antiparallel
dimer)，若每个边上的卷曲螺旋二聚体都是反平行二聚体,称为 antiparallel strong
trace , 反之，parallel strong trace 。这两种极端情况已被研究 [25]。但是，一个结构中
所有边都是平行或反平行都是很少的情况，多数情况都是两个含有了平行和反平行的
结构，且生物工程中，对于所需自组装结构往往反平行的很少，也就是说，反平行边
的少于平行边的。对此，研究 jE1j 较小时 G 存在 E1   antiparallel strong trace 是很
有意义的。文中的数学模型中，我们考虑图 G 的一个 strong trace 且只有 E1  E 是
反向边的情况。假设图 G = (V;E) 和边子集 E1，我们主要考虑当边子集 E1 是 G 的独
立边集，G中某条路的边集，和 G中某个森林的边集时，G存在一个 E1 antiparallel
strong trace 的条件。同时，根据 E   restricted strong trace 存在性定理，我们给出
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一个算法并计算若干多面体自主装结构所有的 E   restricted strong traces，并找到含
最少反向边的 E   restricted strong traces。
1.3 基本定义
在正式开始我们论文的主题部分之前，我们有必要先来回顾一些与本文相关的图
论基本定义和术语.
本文所考虑的图都为有限的连通图，在没有说明特殊情况下，都为单图。设图G是
点集为 V (G) 的单图，dG(v) 表示点 v 的度，即与点 v 相邻的边数。奇度点是一个度
数为奇度的点。N(v) 表示与 v 相邻接的点集，E(v) 表示与 v 相关联的边集， 表示
图 G 的最小度。如果 e 是图 G 的一条边，Gne 表示从图 G 把 e 删掉并且保持点和剩
下的边不变。割边表示去掉该边后图不再连通 [26]。图论上的一个基础定理―欧拉定理：
如果图G是欧拉的当且仅当它的所有点的度为偶。
途径(walk): 一条u  v途径W是图G中的一个有限的点序列
W : u = x0x1:::xk = v
欧拉环游(Euler Tours):连通图 G 的环游是经过每条边至少一次的闭途径，若经过
每条边恰好一次，则称为欧拉环游，若一个图存在欧拉环游则称它为欧拉的。
double trace:图 G 中存在恰好经过每一条边两次的闭途径，称为 double trace 。
如果在经过同一条边时是反向的，称为反向边，否则称平行边。如果在一个 double
trace 的某条边上含有 immediate succession , 我们称它包含折返 (retracing)。见图1.4
repetition:设 v 是图 G 的点，且 T 是图 G 的 double trace ,其中 u 和 w 是 v 的
两个不同的邻点，如果点列 u  v   w 在 T 中以任意方向出现两次，我们就称 T 在 v
点包含一个 repetition。见图1.5
proper trace:不含折返 (retracing) 的 double trace，我们称为 proper trace。
stable trace:不含 repetition 的 proper trace，我们称为 stable trace。
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图 1.4 边 e 的折返 (retracing)
图 1.5 点 v 的 repetition
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N-repetition：设 T 是一个长为 l 的 double trace,且设 N  N(v)，我们称 T 在
v 点有一个 N   repetition，如果满足下列条件：
对于每个 i 2 0;    ; l   1,如果 v = vi,则 vi+1 2 N 当且仅当 vi 1 2 N。
如果 N = ? 或者 N = N(v),称 N   repetition 为平凡的，一个只含有平凡 repetition
的 double trace 称为 strong trace。固定一个点 v 2 V (G),设 E(v) 为点 v 的关联边集，
则有以下定理，可作为判断 double trace 是否为 strong trace 的工具。
定理 1.1： [25] 设 T 是图 G 的 double trace，那么 T 是一个 strong trace 当且仅当对
每个点 v 2 V，Fv;T 是连通的，即：Fv;T 是一个圈。
对于图 G 存在 proper trace， stable trace 和 strong trace 已经得到了刻
画 [27], [28], [24] [25]。
定理 1.2： (1)图 G 存在 proper trace 当且仅当   2；
(2)图 G 存在 stable trace 当且仅当   3；
(3)每个图都存在 strong trace。
设 T 是图 G的 double trace且 e 2 E 。那么，显然沿着 T 经过 e两次如果两次的方向
相同，我们说，e 是一条平行边(相对于T ),否则，我们称为反向边(相对于T )。以下为
图中存在 parallel proper trace [24],parallel stable trace [29] 以及 parallel strong trace [25]
充要条件的刻画。
定理 1.3： (1)图 G 存在 parallel proper trace 当且仅当 G 是欧拉的；
(2)图 G 存在 parallel stable trace 当且仅当 G 是欧拉的且   3；
(3)图 G 存在 parallel strong trace 当且仅当 G 是欧拉的。
作者G. Fijavz等 [25]刻画了antiparallel strong trace 存在的充要条件：
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定理 1.4： [25] 图 G 存在 antiparallel strong trace 当且仅当 G 存在一个生成树 T 使
得 G n E(T ) 的每一个连通分支边的个数为偶数。
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